A szimplex módszer egy kvantumkémiai alkalmazása by Sütő, András
т Г ГК
1972
international book year KFKI-72-16
S ü t ő  A.
A S Z IM P L E X  M Ó D S Z E R










KFKI-7 2 -1 6
A SZIMPLEX MÓDSZER EGY KVANTUMKÉMIAI ALKALMAZÁSA
S ü t ő  András
K ö z p o n t i  F i z i k a i  K u t a t ó  I n t é z e t ,  B u d a p e s t  
S z i l á r d t e s t f i z i k a i  F ő o s z t á l y
KIVONAT
A j e l e n  c i k k  r ö v i d e n  i s m e r t e t i  a  n e m l i n e á r i s  p r o g r a m o z á s b a n  
és a  k i s é r l e t t e r v e z é s b e n  h a s z n á l a t o s  e g y i k  s z é l s ő é r t é k - k e r e ­
s ő  m ó d s z e r t ,  a  s z i m p l e x  e l j á r á s t ,  és b e m u t a t j a  az  a l k a l m a ­
z á s á t  egy e g y s z e r ű  e s e t b e n .
ABSTRACT
T h i s  p a p e r  p r o v i d e s  a  b r i e f  r e v i e w  of  t h e  s i m p l e x  m e th o d ,  a  
s o r t  o f  e x t r e m a l i z a t i o n  u se d  i n  t h e  n o n - l i n e a r  p ro g ram m in g  
a n d  p l a n n i n g  e x p e r i m e n t s .  The a p p l i c a t i o n  o f  i t  i s  p r e s e n t e d  
i n  a  s i m p l e  c a s e .
РЕЗЮМЕ
Статья является коротким обзором метода симплекса, явля­
ющегося разновидностью экстремализацией, применяемого в 
области нелинейного программирования и планирования экспе­
риментов, Представлено применение метода в одном простом 
случае.
I .  A SZIMPLEX MÓDSZER
A m o l e k u l á k  k ö t é s i  e n e r g i á i t  k i s z á m o l ó  e l j á r á s o ­
k a t  g y a k r a n  a l k a l m a z z á k  a  m o l e k u l á k  g e o m e t r i a i  j e l l e m z ő i ­
n e k  -  v e g y é r t é k -  és r o t á c i ó s  s z ö g e k ,  a t o m t á v o l s á g o k  -  
b e c s l é s é r e .  A m ó d s z e r e k k e l  s z em b e n  t á m a s z t o t t  k ö v e t e l m é ­
n y e k  e g y i k e  ép p en  a z ,  hogy az  i l y e n  s z á m o l á s o k  a  k í s é r l e ­
t i e k n e k  m e g f e l e l ő  e r e d m é n y e k e t  a d j a n a k .  Ha egy m ó d s z e r t  
e b b ő l  a  s z e m p o n t b ó l  a k a r u n k  m e g í t é l n i ,  v a g y  ha  a l k a l m a s s á ­
g á t . n e m  v i t a t v a  a  n y e r t  g e o m e t r i á b ó l  t o v á b b i  k ö v e t k e z t e t é ­
s e k e t  a k a r u n k  l e v o n n i ,  f o n t o s ,  hogy a  v i z s g á l a t o t  k o r r e k ­
t e n  v é g e z z ü k  e l .  Ehhez  a  m o l e k u l a  k ö t é s i  e n e r g i á j á t  á l t a ­
l á b a n  tö b b  -  h a  nem i s  a z  ö s s z e s  -  g e o m e t r i a i  v á l t o z ó  f ü g g ­
v é n y é b e n  k e l l  m i n i m a l i z á l n i .  Ebben  a k ö z le m é n y b e n  i s m e r ­
t e t j ü k  a  nem l i n e á r i s  s z é l s ő é r t é k - k e r e s é s  s z i m p l e x  módsze­
r é t  és e n n e k  egy e g y s z e r ű  a l k a l m a z á s á t .
Ez a  m ó d sz e r  a  d e t e r m i n i s z t i k u s ,  g r a d i e n s  n é l k ü l i  e x t r e m a -  
l i z á l ó  e l j á r á s o k  k ö z é  s o r o l h a t ó  [ 1 , 2 ] .  K i s é r l e t i  h i b á v a l  
t e r h e l t  f ü g g v é n y  s z é l s ő é r t é k é n e k  k e r e s é s é r e  i s  a l k a l m a s  
/ o p t i m a l i z á l ó  k í s é r l e t e k  t e r v e z é s e  vagy  a d a p t á l ó  o p t i m a l i ­
z á l á s  [ 3 » 4 ] / .  Egy k ö z e l m ú l t b a n  m e g j e l e n t  k ö z le m é n y b e n  f e ­
h é r j é k  k o n f o r m á c i ó a n a l i z i s é b e n  v a l ó  f e l h a s z n á l á s á r ó l  s z á ­
m oln ak  be  [5 ] • A m ó d sz e r  l é n y e g e  a k ö v e t k e z ő k b e n  f o g l a l h a ­
t ó  ö s s z e .
T együk  f ö l ,  hogy egy n - v á l t o z ó s  f ü g g v é n y  / f  ( x )  =
= f  ( x 1 , x 2 , . • . , x n ) /  é r t é k e i t  a  v á l t o z ó k  egy t a r t o m á n y á n  k i  
t u d j u k  s z á m o l n i .  A f ü g g v é n y  a l a k j á t  nem i s m e r j ü k ,  és meg 
.Kell h a t á r o z n u n k  p l .  a  m in im u m h e ly é t ,  h a  ez  l é t e z i k .  A f ü g g  
v é n y é r t é k e k e t  b i z o n y o s  p o n t o k b a n  k i s z á m o l j u k .  E z e k  a  p o n -
2t o k  az  n  v á l t o z ó  t e r é b e n  egy n+1 c s ú c s ú  a l a k z a t o t ,  s z i m p l e ­
x e t  a l k o t n a k .  Az a l a k z a t  nem e l f a j u l ó :  a  c s ú c s p o n t o k a t  ö s z -  
s z e k ö t ő  v e k t o r o k  n - d i m e n z i ó s  t e r e t  f e s z í t e n e k  k i .  Különnemű 
v á l t o z ó k  e s e t é n  c é l s z e r ű  a  v á l t o z ó k a t  d i m e n z i ó m e n t e s s é  
t r a n s z f o r m á l n i  és az e g y s é g e k e t  úgy m e g a d n i , ' h o g y  e g y e n l ő  
l é p é s e k  a  k ü lö n b ö z ő  t e n g e l y e k  m entén  a z o n o s  n a g y s á g r e n d ű  
v á l t o z á s o k a t  o k o z z a n a k  a  f ü g g v é n y é r t é k b e n .  V á l a s z t h a t ó  a  
s z i m p l e x  s z a b á l y o s n a k  / s z a b á l y o s  h á r o m s z ö g ,  t e t r a é d e r / ; ;  ez  
p l .  a k i s é r l e t t e r v e z é s n é l  k ü l ö n ö s e n  e l ő n y ö s .  Egy i l y e n  o r i ­
gó k ö z é p p o n t ú  s z a b á l y o s  s z i m p l e x  c s ú c s a i n a k  k o o r d i n á t á i  v a n ­
n a k  az a l á b b i  m á t r i x  s o r a i b a n
í g y  f e l é p í t e t t  a l a k z a t u n k  a z  u n .  i n d u l ó  s z i m p l e x .  Ennek a  
p o n t j a i t  f o g j u k  r e n d r e  u j  p o n t o k k a l  f e l v á l t a n i  ú g y ,  hogy a z  
ú j o n n a n  k a p o t t  s z i m p l e x e k  m ind  k ö z e l e b b  k e r ü l j e n e k  a m i n i ­
mumhoz. a z e l v  e z :  1 .  c s a k  j o b b  p o n t r a  c s e r é l ü n k ,  2 .  a  j o b b ­
r a  c s e r é l h e t ő k  k ö z ü l  a  l e g r o s s z a b b a t  c s e r é l j ü k  k i .  Ennek é r ­
d e k éb e n  a z  i n d u l ó  s z i m p l e x  c s ú c s a i b a n  k i s z á m o l j u k  a f ü g g v é n y  
é r t é k e k e t  és e z e k  n a g y s á g a  s z e r i n t  r e n d e z z ü k  a  p o n t j a i n k a t :
f  < f ,  < о 1 < f n £i  = f ( 5 i )  = f (x u .......... x i n )
/ 2 /
A l e g r o s s z a b b  p o n t n a k  /зс /  a  t ö b b i  s ú l y p o n t j á r a  v o n a t k o z ó  t ü  
k ö r k é p é t  v e s s z ü k
-  3 -
X
¥
nj / 3 /
Az u j  p o n t b a n  k i s z á m o l j u k  a  f ü g g v é n y é r t é k e t .  Ha
az  x n~ e t  e l h a g y j u k ,  h e l y e t t e  x * - o t  t a r t j u k  meg. A p o n t o d a t  
ú j r a r e n d e z z ü k  a  f ü g g v é n y é r t é k e k  s z e r i n t ,  és m e g i s m é t e l j ü k  az  
e l ő z ő  e l j á r á s t .  Ha / 4 /  nem t e l j e s ü l ,  a zaz  a  l e g r o s s z a b b  
p o n t  t ü k ö r k é p e  a  l e g r o s s z a b b  p o n t  az  u j  s z i m p l e x b e n ,  a k k o r  
c s ő k  enő i n d e x e k  s z e r i n t  h a l a d v a  a z t  az  x ^ - t  t ü k r ö z z ü k ,  a -  
m e ly r e  e l ő s z ö r  t e l j e s ü l ,  hogy
Ha / 5 /  nem i g a z  e g y e t l e n  i = 0 , . . . , n - r e  sem ,  a z  e l j á r á s t  b e ­
f e j e z z ü k .  A n y e r t  x q minimumhely k ö r ü l  k i s e b b  l é p é s k ö z z e l  
f o l y t a t h a t j u k  a  k e r e s é s t ,  amig a  k í v á n t  p o n t o s s á g o t  é l  nem 
é r j ü k .  A m o n d o t t a k a t  a  f o l y a m a t á b r a  f o g l a l j a  ö s s z e .  
M aximum kereséshez  az e l j á r á s t  é r t e l e m s z e r ű e n  m ó d o s í t j u k ,  
vagy  a  fü g g v é n y  n e g a t i v j á t  m i n i m a l i z á l j u k .
A s z i m p l e x  t o r z u l á s á h o z  v e z e t ,  de g y o r s í t h a t j a  a  c é l b a é r é s t  
egy m ó d o s í t á s :  az  e lh a g y a n d ó  p o n t o t  a  t ö b b i e k n e k  a  fü g g v én y  
é r t é k e k k e l  s ú l y o z o t t  k ö z e p é r e  t ü k r ö z z ü k ,  p o n t o s a b b a n  az  u j  
s z i m p l e x c s u c a  a z
n_ 1 ,  4
l  ( f  -  f j x .  .. L 4 n k '  k i  k=o2 / З а /
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Ti 2 SZIMPLEX-CSÚCS TÁVOLSÁGA.
K = (K1).~,Kj,-..,Km ) AZ INDULÓ SZABÁLYOS SZIMPLEX SÚLYPONTJA.
P j: A SZIMPLEXNEK A KOORD. TENGELYEKHEZ VISZONYÍTOTT ÁLLASAT 
ADJAK MEG.
q >  1: A LÉPÉSKÖZ CSÖKKENTÉS PARAMÉTERE.
1 и
h : A LEGKISEBB SZIMPLEX MERET JELLEMZŐJE.
FOLYAMATÁBRA A SZIMPLEX MINIMUM KERESÉSHEZ.
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e g y e n l e t  s z e r i n t  v e e n d ő .
Az a l á b b i  p é l d á b a n  az  uj  p o n t o k a t  k é z z e l  s z á m o l t u k  k i .  Az 
e l j á r á s  k ö nnyen  p r o g r a m o z h a t ó  [ 6 ,7 1 •
I I .  SZÁMOLÁS PmiDlNIUM-PIRlDlNEN
Az e lő b b  m o n d o t t a k  e g y s z e r ű  a l k a l m a z á s a k é n t  a  
p i r i d i n i u m - p i r i d i n e n  v é g e z t ü n k  e l  egy s z á m o l á s s o r o z a t o t  [8] .
A h i d r o g é n k ö t é s e s  k o m p le x e t  e l e v e  e g y s í k ú n a k  ёз l i n e á r i s n a k  
v e t t ü k  f ö l  / 1 .  á b r a / ;  a  k é t  v á l t o z ó  a  N . . . N  i l l .  a  H-N t á ­
v o l s á g ,  a  m i n i m a l i z á l a n d ó  f ü g g v é n y  a kom plex  t e l j e s  k ö t é s i  
e n e r g i á j a ,  a m e ly e t  az  a l k a l m a z o t t  u n .  e x t e n d e d  H ü c k e i - k ö z e -  
l i t é s b e n  [9J az  ö s s z e s  e l e k t r o n e n e r g i a  a d  meg. E zen  a  r e n d ­
s z e r e n  egy m á s ik  k v a n tu m k é m ia i  m ó d s z e r r e l  már v é g e z t e k  s z á ­
m o lá s t  [ 1 0 ] .  Ebben 1 .0 5  a n g s t r ö m ö n  r ö g z i t e t t  H-N t á v o l s á g  
e s e t é n  a  m o l e k u l á k a t  k ö z e l í t v e  nem a d ó d i k  m i n i m á l i s  e n e r g i a ;  
m in teg y  5 a n g s t r ö m t ő l  az e n e r g i a  monoton n ő .
E s e tü n k b e n  a  k é t  v á l t o z ó  v a r i á c i ó s  i n t e r v a l l u m a  a n g s t r ö m b e n
N . . . N :  2 . 0 - 5 . 0
H-N: 0 . 8 - 2 . 0
A 2 .  á b r a  m u t a t j a  a  v i z s g á l t  p o n t o k a t  és b e n n ü k  a  f ü g g v é n y -  
é r t é k e k e t .  A v a r i á c i ó s  i n t e r v a l l u m o k  a z o n o s  h o s s z ú s á g ú r a  v a n ­
n ak  t r a n s z f o m á l v a .  M ive l  a  0 . 8  S -ö s  k ö t é s h o s s z  é r d e k e s n e k  
b i z o n y u l t ,  a  v i z s g á l a t  k i s s é  t ú l n y ú l i k  e z e n  az  é r t é k e n .  Az 
á b r a  nem " t i s z t a "  s z i m p l e x  k é p e :  l é p t é k c s ö k k e n t é s s e l  é s  h a t  
p o n t r a  i l l e s z t e t 4* másodfokú  f e l ü l e t  s z é l s ő  é r t  é k - h e l y e k é n t  
n y e r t  p o n t o k a t  i s  t a r t a l m a z .
L á t h a t ó ,  hogy 0 . 8  Ä H-N t á v o l s á g n á l  a z  e n e r g i a  csaknem á l ­
l a n d ó .  M iv e l  e n n é l  az  é r t é k n é l  a  s z e p a r á l t  p i r i d i n  és p i r i d i -  
nium e n e r g i á i n a k  ö s s z e g e  u g y a n e k k o r a ,  k i s  i n t u i c i ó v a l  a  5» 
á b r a  á l t a l  m u t a t o t t  s z i n t v o n a l a k a t  r a j z o l h a t t u k  meg. Módsze­
r ü n k  s z e r i n t  t e h á t  az  ig y  f ö l v e t t  p i r i d i n i u m - p i r . i d i n  nem 
s t a b i l ,  a  p i r i d i n i u m b a n  a  h i d r o g é n  0 . 8  Á - r e  v a n  a  n i t r o g é n ­
t ő l .
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1. Áb r a . p ir id in iu m - pir id in . feltevés  a  g e o m e t r iá r a .
I I I I I *
2.ABRA. KÉTVÁLTOZÓS, SZIMPLEX MINIMUM KERESES. A KARIKÁK 
FÖLÉ IRT SZAMOK SZAZAD eV -o t JELENTENEK.





3. ABRA A PIRIDINIUM -  PIRIDIN -  KOMPLEX ENERGIÁJÁNAK
SZINTVONALAI.
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К ÖS Z ÖNÉT E MET
f e j e z e m  k i  H e g y h á t i  Magdolna tudom ányos  m u n k a t á r s n a k  a 
kvan tu m k ém ia i  s z á m o l á s b a n  n y ú j t o t t  s e g í t s é g é r t ;  H o l l e r i t h  
J ó z s e f  e g y e te m i  d o c e n s n e k  a k i s é r l e t t e r v e z é s  és  o p t i m a l i z á ­
l á s  t é m a k ö r é b e n  t ő l e  h a l l o t t a k é r t .
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